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図 1. パイロフィライトの原子配置 









 上記のように O-H 結合の長さ、及び Al-O-H 結合の角度を調整することで、パイロフィライトの正
確な構造を得ることができた。この構造データは分子動力学シミュレーションに適用することができ
る。 
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図 2. パイロフィライトにおける H-O結合の長さと Al-O-H結合の角度 
   (b)’ Bonds: O-H 1.10999Å, Angle: 127.3612o (c) Bonds: O-H 1.050Å, Angle: 106.193o 
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